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ポリ乳酸 (Poly (lactic acid): PLA) は乳酸 (C3H6O3, Lactic Acid: LA) をモノマ
ーとする高分子であり，脂肪族ポリエステルに分類される．モノマーである乳
酸は不斉炭素を有するため Figure 1.2.1 のような分子構造を持ち，L 体，D 体の
鏡像異性体を持つ．また乳酸はトウモロコシなどの植物由来の有機化合物であ
る．Figure 1.2.2に示すポリ乳酸には主に L体から重合されるポリ L-乳酸 (PLLA)，
主に D 体から重合されるポリ D-乳酸 (PDLA)，および L体，D 体の混合物から





























時に生じる．またポリ乳酸の塊状分解機構について Li ら[1-6]は 2 mm 以上の厚さ
を持つ材料，Migliaresi[1-7]らは 1.5 mm 以上の厚さを持つ材料で材料内部の加水





























in vivo 試験と，生体内環境を模擬したリン酸緩衝液(PBS : Phosphate Buffered 
Solution : PBS)などに浸漬することによって生体内環境下での試験を模擬した in 





















さを変化させたポリ乳酸とポリグリコール酸の共重合体に対して in vitro 試験を
した．そして厚い試験片が薄い試験片と比較した時より分解が速いという結果
を報告した．Duek ら[1-12]は結晶化度が分解速度にどのような影響を与えるのか




















ルを作成した．Vieira ら[1-14]は D.F.Farrar らと同様の手法に加えダメージメカニ
クスモデルを各種粘弾性構成式に適用することで，分解を受けたポリ乳酸‐ポ
リカプロラクトン共重合体繊維 
(Poly(lactic acid)－co － Poly(ε- caprolactone : PLA-PCL ))の応力ひずみ関係をモ
デル化した．Han ら[1-15]は反応速度定数 k に対してアレニウスの関係を適用し加
水分解速度が温度に依存することを考慮した重量，数平均分子量，結晶化度の
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(c) Core-Accelerated Bulk Erosion 
Figure 1.2.5 Schematic Representation of Erosion Mechanisms. 
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第 2 章 実験方法 
2.1 試験片作製方法 
2.1.1 供試材 
 本研究ではペレット状のポリ乳酸である Ingeo3001D (NatureWorks LLC 
CO.Ltd)，REVODE190 (HISIN CO.Ltd), 繊維状の Ecodear (東レ株式会社)を使用




により板状に成形された．成形サイクルを Figure 2.1.1 に示す．成形した板の寸
法は 100 mm×100 mm×1.3 mm および 4.5 mm に成形した．また 4.5 mm 厚さのも
のは Ingeo の条件でのみ作製した．その後，プラスチック用メタルソーで 100 
mm×10 mm×1.3 mm および 4.5 mm に切り出した．切り出した試験片の切断面は





末 (和光純薬工業，1/15 mol/l, Na2HPO4 K2HPO4, pH =7.4)を 1000 mL の精製水に
溶解させて作製したリン酸緩衝液を使用した．浸漬試験は Figure 2.2.1 に示すよ
うに PP トレー内でリン酸緩衝液に試験片を浸漬し，37ºC 一定にしたインキュベ
ーター内に置くことで試験を行った．浸漬期間は Ingeoがそれぞれ 0, 8, 16, 24, 32
週間，Ecodear と REVODE は分解の進行が Ingeo と比較して，速かったため，分
解の過程をより詳細に観察するため浸漬期間をそれぞれ 0, 8, 16, 20, 24, 32週間，
0, 4, 8, 12, 16, 24, 32 週間とした．また浸漬後の試験片の表面部を走査型電子顕微



















 示差走査熱量計 (Different Scanning Calorimeter : DSC, ㈱島津製作所，DSC-60)
を用いて試料と基準物質に熱を加えた際に試料と基準物質の間の熱量の差を温
度の関数として測定し，ポリ乳酸のガラス転位温度変化，結晶化度を算出した．
試験片から約 4 mg の試料を切り出しアルミニウムセルに入れ測定を行った．測















式中において，ΔHm [J/g] : 単位質量あたりの融解エンタルピー，ΔHc [J/g] : 単位
質量あたりの結晶化エンタルピー，ΔHm [100%] [J/g]: 無限大の厚さを持つ理想的な





 分 子 量 測 定 に は ゲ ル 浸 透 ク ロ マ ト グ ラ フ ィ ー  (Gel Permeation 
Chromatography : GPC)を使用した．試料はクロロホルム 20 mL に約 0.4g を溶解
させ，PTFE メンブレン (Whatham, 孔径 0.45 µm)を通して濾過したものを用い
た．GPC システムには，GPC カラム (Shim-pack GPC-801C, 排除限界分子量
4×10
4
)を接続し，サンプラー (㈱島津製作所 SIL-20A HT), 送液機 (㈱島津製作所
LC-20AD), カラムオーブン (㈱島津製作所 CTO-20A), 検出器 (㈱島津製作所








































式中において，Mn : 数平均分子量，Mw : 重量平均分子量，W : 系の全質量，N : 
分子数，i : i 番目の分割点 (指定時間毎の各積算点)，Ni : 各積算点での分子数，









ドスピードは 0.5 mm/min とした．また引張試験中の試験片の損傷挙動を観察す
るために AE 測定を行った．AE 測定とは材料においてき裂などの損傷が入った
際に生じる弾性波を検知し，非破壊的に材料の微視的な破壊などを観測する方
法である．本試験で用いた AE 測定装置は PCI-2 4ch システム(Physical Acoustics 
Corporation)，測定には 100kHz ~2MHz の周波数特性を持つ AE センサー
(AE-900M)を用いた．プリアンプは 2/4/6PREAMPLIFER (MISTRAS GROUP Inc.)
を用いた．また AE 波の位置評定を 行うために AE センサーを試験片に 2 点接
着した．測定条件はセンサーのしきい値は 34dB , プリアンプのゲインは 40dB
とした．音速はオシロスコープを用いて実験的に測定した 650~800 m/s を用いた． 
また本研究では弾性波のエネルギーを 1AE事象における包絡線の面積[Vs]をAE
エネルギーと定義し損傷の発生時間を観察した．引張試験装置および AE 測定装
















Product Ingeo REVODE Ecodear
Density [g/cm
3
] 1.24 1.25 1.18
Tensile Strength [MPa] 62 50 70
Melting Tenrerature [°C] 170 160 170
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第 3 章 実験結果と考察 
3.1 吸水率変化 
 Figure 3.1.1 の(a)~(d)に浸漬試験を行った試験片の吸水率の時間変化を示す．
Non-Annealing は熱処理していない試験片，70ºC-24h は 70ºC で 24 時間アニール
をした試験片，130ºC-3h は 130ºC で 3 時間アニールをした試験片を表している．
(a)に Ingeo の 4.5 mm 厚さの試験片の結果を示す．浸漬初期において 130ºC-3h が











































 (d)に REVODE の 1.3 mm 厚さ試験片の結果を示す．浸漬初期ではわずかにで
はあるが 70ºC-24h 吸水率が高い．これは(a)の条件と同様の理由が考えられる．
























(a) Ingeo4.5 mm 
 
(b) Ingeo1.3 mm 




(c) Ecodear1.3 mm 
 




























 Figure 3.2.1 の(a)~(d)に結晶化度の経時変化を示す．(a)に Ingeo4.5 mm の浸漬期
間ごとの結晶化度の経時変化を示す．全ての条件で浸漬期間の増加と共に結晶





から Figure 3.2.2, 3.2.3 に示すような融解エンタルピーと結晶化エンタルピーの
値の経時変化を見ると，融解エンタルピーが増加し，結晶化エンタルピーが減
少していることが分かる．このことから結晶領域が増加して，非晶領域が減少
していることが分かる．また Figure 3.2.4 に未浸漬の試験片と水分を含んだ状態
の 8 週浸漬の試験片の DSC 曲線の比較を示す．未浸漬試験片のガラス転位温度











 (b)に Ingeo1.3 mm の浸漬期間ごとの結晶化度の経時変化を示す．
Non-Annealingと 70ºC-24hの条件に関しては Ingeo4.5 mmと同様の傾向が見られ
た．しかし，130ºC-3h の試験片は Ingeo4.5 mm とは異なり，結晶化度が減少した．
これは試験片厚さが Ingeo4.5 mm と比較した時，薄いためこちらの条件では結晶
が試験片外部へ放出され結晶化度が減少したと考えられる． 
 (c)に Ecodear1.3 mm の浸漬期間ごとの結晶化度の経時変化を示す．この条件
でも上述と同様の理由で結晶化度が増加し，その後，結晶化度が減少したと考
えられる． 
 (d)に REVODE1.3 mm の浸漬期間ごとの結晶化度の経時変化を示す．





(a) Ingeo4.5 mm 
 
(b) Ingeo1.3 mm 





(c) Ecodear1.3 mm 
 
(d) REVODE1.3 mm 





Figure 3.2.2 Melting Enthalpy of Ingeo4.5 mm. 
 




























 Figure 3.3.1 の(a)~(d)に重量平均分子量の経時変化について示す．(a)に Ingeo4.5 
mm の結果について示す．未浸漬試験の重量平均分子量がペレットの





量が未浸漬試験片に対して Non-annealing と 70ºC-24h は約 20%，130ºC-3h は約
30%減少した． 





験片に対して Non-annealing と 70ºC-24h は約 10%，130ºC-3h は約 20%減少した． 




に対してNon-annealingで 45%, 70ºC-24hは約 50%，130ºC-3hは約 60%減少した． 
(d) に REVODE1.3 mm の結果について示す．この試験片ではすべての条件で
ペレットと比較して未浸漬試験片の重量平均分子量がNon-Annealingと70ºC-24h
はペレットの Mw=130,000 に対して約 15%，130ºC-3h は約 30%減少していること








浸漬試験片に対して重量平均分子量が Non-annealing と 70ºC-24h は約 40%，
130ºC-3h は約 60%減少した． 





 Figure 3.3.3に Ingeo1.3 mmの分子量分布の経時変化を示す．こちらの条件も(a)
と同様の傾向が確認された． 
 Figure 3.3.4 に Ecodear1.3 mm の分子量分布の経時変化を示す．こちらの条件




 Figure 3.3.5 に REVODE1.3 mm の分子量分布の経時変化を示す．こちらも同様
に塊状分解が支配的である．また(c)の条件と同様に Non-Annealing と 70ºC-24h
の条件において 24 週間浸漬で低分子量側の大きな分布が確認された．これも分
解生成物ではなく不純物が要因であると考えられる． 
 試験片の厚さの影響を観察するために Figure 3.3.6 に 32 週間浸漬の
Non-Annealing の条件での Ingeo4.5 mm と Ingeo1.3 mm の分子量分布の比較を示
す．図より Ingeo4.5 mm が Ingeo1.3 mm より低分子量側にシフトしていることが
分かる．つまり，Ingeo4.5 mm の条件の方がより加水分解が進行していると言え
る．これは試験片が 4.5 mm と厚く，そのため塊状分解の中の特殊な内部加速型
塊状分解  [3-2, 3-3]の分解機構が支配的となり， Ingeo1.3 mm と比較した時に
Ingeo4.5 mm の加水分解が速くなったと考えられる． 
またEcodear1.3 mmとREVODE1.3 mmが Ingeo1.3 mm, 4.5 mmと比較して加水
分解の進行が速いため，分子量分布を比較したところ Figure 3.3.7 に示すように




REVODE1.3 mm は加水分解の進行が速くなったと考えられる． 
また分解へ及ぼす初期分子量の影響は通常であれば，高い値であるほど分解











(a) Ingeo4.5 mm 
 
(b) Ingeo1.3 mm 




(c) Ecodear1.3 mm 
 
(d) REVODE1.3 mm 








































Figure 3.3.6 Molecular Distribution of Ingeo4.5 mm and Ingeo1.3 mm (Non-Annealing-32 weeks). 
 








Figure 3.4.1 の(a)~(d)に応力-ひずみ線図を示す．(a)に Ingeo4.5 mm の結果を示
す．Non-Annealing の 8 週間浸漬の結果を見ると未浸漬の試験片に比べ，伸びが
向上していることが分かる．これは試験片が吸水したことによって分子鎖の易
動性が向上し，変形に対する抵抗が減少したことが原因と考えられる．しかし，






域間をつなぐ Tie Chain と呼ばれる分子鎖が切断されたためであると考えられる． 
(b) に Ingeo1.3 mm の結果を示す．Non-Annealing では 8 週間浸漬，70ºC-24h
では 16 週間浸漬で Ingeo4.5 mm と同様の伸びの向上が確認された．原因も
Ingeo4.5 mm と同様であると考えられる．また浸漬が進むにつれて起こった伸び
の減少や強度低下は Ingeo4.5 mm と同様に Tie Chain の切断が原因であると考え
られる． 
(c) に Ecodear1.3 mm の結果を示す．Non-Annealing と 70ºC-24h の条件では 8
週間浸漬の段階で伸びや強度が減少していることが分かる．これは 3.3 の結果か
ら加水分解の進行が原因と考えられる．それ以降に大きな変化はなかった．
130ºC-3h の条件では 32 週間浸漬に大きく伸びと強度が減少したことが分かる．
これは加水分解の進行が原因であると考えられる． 
(d) に REVODE1.3 mm の結果を示す．Non-Annealing は 8 週間浸漬で 70ºC-24h
は 4 週間浸漬で伸びが向上していることが分かる．原因は吸水したことによる
分子鎖の易動性向上であると考えられる．しかし 70ºC-24h の条件のほうが
Non-Annealing よりも伸びが向上する時期が早くなったのは 3.1 で示したように
70ºC-24h の吸水量が Non-Annealing よりも多く，3.3 で示すように結晶化度に大
きな差異がないため同程度の結晶化度であるならば，吸水量の多い 70ºC-24h の
条件の伸びの向上がより早く起こると考えられる．それ以降の伸びと強度の減
少は加水分解の進行が原因であると考えられる．130ºC-3h の条件は 8 週浸漬で
大きな変化はなかった．しかし 16 週浸漬以降で加水分解による劣化の進行が激
しく引張試験を行うことが出来なかった． 
 Figure 3.4.2 の(a)~(d)に弾性率の経時変化を示す．(a)に Ingeo4.5 mm の結果を示









 (b)に Ingeo1.3 mm の結果を示す．こちらの条件でも Non-Annealing と 70ºC-24h
では 16 週間浸漬，130ºC-3h では 8 週間浸漬で弾性率の低下が確認された．
Non-Annealing と 
130ºC-3h の条件は Ingeo4.5 mm と同様に Tie Chain の切断が原因であると考えら




 (c)に Ecodear1.3 mm の結果を示す．16 週浸漬で弾性率が減少していることが
分かる．これは 3.3 の結果から重量平均分子量が大きく減少していることから加
水分解の進行による劣化が原因であると考えられる． 
 (d) に REVODE1.3 mm の結果を示す．8 週浸漬で弾性率が減少していること
が分かる．こちらも Ecodear1.3 mm と同様に 3.3 の結果から重量平均分子量が大
きく減少していることが分かる．よって加水分解による劣化の進行が弾性率低
下の原因になったと考えられる． 
 Figure 3.4.3 の(a)~(d)に強度の経時変化を示す．(a)に Ingeo4.5 mm の結果を示す．
Non-Annealing は 24 週間浸漬の段階で強度が低下していることが分かる．これ
は弾性率同様に Tie Chain の切断が原因と考えられる．また 70ºC-24h は 16 週間
浸漬で強度が減少しており，Non-Annealing と比べて早いが，これは結晶化度が
70ºC-24h の条件が高いため結晶間をつなぐ Tie Chain の絶対量が Non-Annealing
よりも少ないため，Tie Chain の切断が原因となる強度低下が早い段階で起きた






 (b) に Ingeo1.3 mm の結果を示す．すべての条件で強度が浸漬期間の進行とと
もに徐々に減少していることが分かる．こちらも 3.3 の結果から重量平均分子量
に大きな変化はないことから加水分解の進行による劣化が原因ではなく，Tie 




いるため[3-2, 3-3]，Ingeo1.3 mm は Ingeo4.5 mm よりも強度低下が遅かったと考え
られる． 
 (c) に Ecodear1.3 mm の結果を示す．強度が浸漬期間の経過とともに減少して
いることが分かる．これは 3.3 の結果から加水分解の進行が原因であると考えら
れる． 
 (d) に REVODE1.3 mm の結果を示す．Ecodear1.3 mm と同様の理由で強度が低
下していると考えられる． 
 Figure3.4.4~3.4.7 の(a)~(c)に応力-ひずみ線図と累積 AE エネルギーの関係の結










するにつれ AE エネルギーの観測は遅れると考えられる． 
 Figure 3.4.5 の(a)~(c)に Ingeo1.3 mm の結果を示す．Ingeo4.5 mm と同様の傾向
が確認された． 
 Figure 3.4.6 の(a)~(c) に Ecodear1.3 mm の結果を示す．Non-Annealing と





の観測が遅れているがこれは Ingeo4.5 mm と同様の理由であると考えられる．
130ºC-3h の試験片は破壊までほとんど AE エネルギーが観測されていないこと
が分かる．これはアニールした際に熱分解による劣化が激しいため，微視的な
破壊の損傷ができずに，突発的に破壊したと考えられる． 
 Figure 3.4.7 の(a)~(c)に REVODE1.3 mm の結果を示す．Non-Annealing と
70ºC-24h は Ingeo4.5 mm と Ingeo1.3 mm と同様の傾向が見られ，130ºC-3h は
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(b) 70ºC-24h  
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を考慮するために Lyu ら[4-4]はオリゴマーのモル濃度 Col[mol/m
3
] , オリゴマーの
重合度m[-] を用いて触媒としてのカルボキシル基末端濃度は(CCOOH)catalyst = Col / 
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]を表すために dRs/dt = 
dCCOOH/dt とする．さらに半結晶性ポリエステルの結晶化度を考慮するために
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]は頻度因子, Ek1 , Ek2 [J/mol]は対応する活性
化エネルギー, R [J/K・mol] は気体定数，T [K] は絶対温度である．用いたパラ




4.1.1，4.1.2 の(a)~(c)の Ingeo4.5 mm, 1.3mm の結果を見ると浸漬期間が経過する
につれ実験値と理論値の差が大きくなっていることが分かる．これは，理論式
で用いているパラメーターを文献[4-7]から引用しているが，文献中のポリ乳酸
は 32 週間浸漬の段階で数平均分子量が約 70%も減少し，Ingeo と比べて分解の
スピードが非常に速いため，用いているパラメーターの反応速度定数の値が
Ingeo に適していない可能性が考えられる． 









あるため，反応速度定数 k1, k2 を変化させ，理論式を用いて再度計算を行った．
その際に Ingeo に関しては分解が非常に遅いため反応速度定数は最初の値より
も低く見積もり，Ecodear および REVODE は分解が速かったため高く見積もる
必要があると考えられる．反応速度定数を変化させた後の数平均分子量の経時
変化の実験値と理論値の比較を Figure 4.1.5~4.1.8 の(a)~(c)に示す．また反応速度
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定数の変化させる前と後の値を Table 4.1.2 に示す．Figure 4.1.5, 4.1.6 の(a)~(c)の
Ingeo4.5 mm, 1.3 mm の結果を見ると反応速度定数を変換した後は，実験値と理
論値の誤差が 5%以内に収まっており，よく一致していると考えられる． 
 Figure 4.1.7 の(a)~(c)の Ecodear1.3 mm の結果を見ると，ほとんどの実験値と理




Figure 4.1.8 の(a)~(c)の REVODE1.3 mm の結果を見ると，Non-Annealing,130º
C-3h は Ingeo と同様に誤差が 5%以内に収まっており，良い一致をしていると言






























































































































































































































































































Figure 4.1.1 Normalised Number-averaged Molecular Weight as a Function Hydrolysis Time and of 









Figure 4.1.2 Normalised Number-averaged Molecular Weight as a Function Hydrolysis Time and of 









Figure 4.1.3 Normalised Number-averaged Molecular Weight as a Function Hydrolysis Time and of 









Figure 4.1.4 Normalised Number-averaged Molecular Weight as a Function Hydrolysis Time and of 
Experiment Data and Analytical Data of REVODE1.3 mm. 






































































































































Figure 4.1.5 Normalised Number-averaged Molecular Weight as a Function Hydrolysis Time and of 









Figure 4.1.6 Normalised Number-averaged Molecular Weight as a Function Hydrolysis Time and of 









Figure 4.1.7 Normalised Number-averaged Molecular Weight as a Function Hydrolysis Time and of 









Figure 4.1.8 Normalised Number-averaged Molecular Weight as a Function Hydrolysis Time and of 













































sin )()( ・・・(4.11) 
 






[4-11]この時の限界の結晶サイズを rmax [nm]とした．この rmaxを用いて結晶サイズ















式 (4.12)において G [m/day]は線形成長率を表している．また式 (4.11)の単結晶
体積は Vsing = αr
3と表せる．α は結晶の形状に依存する定数であり，球形を仮定




























































0max00 ,,  
ここで G0 [m/day] , ξ0 [day
-1
] , Xmax0 [-]は頻度因子, EG , Eξ , EXmax [J/mol]は対応す




の(a)~(c)の Ingeo4.5 mm の結果を見ると，浸漬初期ではすべての条件で非常に良










Figure 4.2.2~4.2.4 の(a)~(c)に示す Ingeo1.3 mm, Ecodear1.3 mm, REVODE1.3 mm





























r max [nm] 10
E G [kJ/mol] 0
E ξ [kJ/mol] 130
E Xmax0 [kJ/mol] 7.5






ρ  [-] 0.01









Figure 4.2.1 Normalised Crystallinity as a Function Hydrolysis Time and of Experiment Data and 









Figure 4.2.2 Normalised Crystallinity as a Function Hydrolysis Time and of Experiment Data and 









Figure 4.2.3 Normalised Crystallinity as a Function Hydrolysis Time and of Experiment Data and 









Figure 4.2.4 Normalised Crystallinity as a Function Hydrolysis Time and of Experiment Data and 











































式 (4.17)において CMと εMは母材の弾性剛性および平均ひずみ，CI
(α)は介在物の
弾性剛性である．また α=1 の項を空孔と考えた時，空孔の弾性剛性は 0 である











































なるため式 (4.22)は式 (4.23)へと変形できる． 
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 Figure 4.3.6~4.3.9 の(a)~(c)に弾性率の経時変化の実験値と理論値の比較を示す．
縦軸は浸漬前の値を浸漬後の値で割り，正規化したものである．Figure 4.3.6~4.3.8
の(a)~(c)に示す Ingeo4.5 mm, 1.3 mm, Ecodear1.3 mm の結果から分解時間に対す
る弾性率の減少速度も実験値と理論値の誤差が 5%以内と小さく，良く一致して





































Figure 4.3.2 Elastic Modulus as a Function Number-averaged Molecular Weight of Experiment Date 









Figure 4.3.3 Elastic Modulus as a Function Number-averaged Molecular Weight of Experiment Date 









Figure 4.3.4 Elastic Modulus as a Function Number-averaged Molecular Weight of Experiment Date 









Figure 4.3.5 Elastic Modulus as a Function Number-averaged Molecular Weight of Experiment Date 









Figure 4.3.6 Normalised Elastic Modulus as a Function Hydrolysis Time of Experiment Date and 









Figure 4.3.7 Normalised Elastic Modulus as a Function Hydrolysis Time of Experiment Date and 









Figure 4.3.8 Normalised Elastic Modulus as a Function Hydrolysis Time of Experiment Date and 









Figure 4.3.9 Normalised Elastic Modulus as a Function Hydrolysis Time of Experiment Date and 
Analytical Date of REVODE1.3 mm. 
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第 5 章 分子動力学法を用いた引張解析 
5.1 分子動力学概要 
















で，数個の原子を 1 つのユニットとして扱う United Atom モデルを用いて分子
動力学シミュレーションを行なった．これにより (CH), (CH3)を 1 つの粒子とし
て見なすことができ，計算コストを削減できる．まず分子鎖内ボンド結合 (bond, 
angle, torsion)および非ボンド相互作用(van der Waals )に対するポテンシャルを式 
(5.1)で評価した．[5-2] 
 
𝑈𝑝𝑜𝑡𝑒𝑛𝑡𝑖𝑎𝑙 = 𝑈𝑏𝑜𝑛𝑑 + 𝑈𝑎𝑛𝑔𝑙𝑒 + 𝑈𝑡𝑜𝑟𝑠𝑖𝑜𝑛 + 𝑈𝑛𝑜𝑛−𝑏𝑜𝑛𝑑𝑖𝑛𝑔・・・(5.1) 
 






























ここで kr, kθ, k はバネ定数, r0は結合平衡長，θ0は平衡角，N-1 は多項式の次数，
Anは原子種の対に対する定数，σ は長さのパラメーターでファンデルワールス半
径，ε はエネルギーのパラメーターを表し，rc は cut off (カットオフ距離)
 を表しており，それぞれの値は Table 5.2.1 に示す．ここで，cut off は原
子間の相互作用を無視することのできる原子間距離であり，これを設定するこ
とにより計算コストの削減が可能になる．また分子動力学シミュレーションに

































式 (5.6)において V はセルの体積，𝐫𝒊𝒋は原子 i, j 間ベクトル𝐫𝒊－𝐫𝒋, 𝐟𝒊𝒋は原子 j が






 モデル作成および解析には株式会社 JSOL 製の材料物性解析ソフトウェア
J-OCTA 2.0 を用いた．本研究ではモノマーとして Figure 5.2.1 のような L乳酸を
作成した．DREIDING 力場に設定した後，構造最適化計算を行った．作成した
モノマーモデルの繰り返し数(重合度)や立体構造を設定し，任意の重合度のポリ






粒子数，圧力，温度一定の NPT を選択し，単位時間ステップ Δt=10-15 [s] とし，
5 万ステップで緩和計算を行った．圧縮後，セル寸法は約 10 nm×10 nm×10 nm
となり，セル内密度は約 1.29 [g/cm3]となった．その後，粒子数，体積，温度一
定の NVT アンサンブルで 100 万ステップの緩和計算を行い，セル内を安定状態




 5.2.1 で作成したモデルを用いて引張解析を行った．引張解析はセルの z 方向
の全長 Lzに対して両端約 10%の原子を固定して行った．固定をする際に，片側





















でも Mn=8000 のモデルと同様にひずみ 4%以降で応力の値の増加が緩やかにな
っていることが確認された． 







































Torsion Potential k [kJ mol
-1
] N A 0 A 1 A 2 A 3 A 4 A 5 A 6
O-C-CH-X 0.125 7 2 0 -18 0 48 0 -32
X-C-CH-X 0.250 4 1 3 0 -4








































































Figure 5.2.1 Model of L-lactic acid. 
 




Figure 5.2.3 Initial Structure Model (Mn=16000).  
 
 


















Figure 5.2.7 Elastic Modulus as a Function Number-averaged Molecular Weight of Experiment Date 















































Number Averaged Molecular Weight 
























Number Averaged Molecular Weight 










Figure 5.2.8 Elastic Modulus as a Function Number-averaged Molecular Weight of Experiment Date 
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Figure 5.2.9 Elastic Modulus as a Function Number-averaged Molecular Weight of Experiment Date 
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Figure 5.2.10 Elastic Modulus as a Function Number-averaged Molecular Weight of Experiment 
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度が最も高い 130ºC-3h の条件は Ingeo では吸水率の増加を抑えることができ







































は数平均分子量 10000 以下であると考えられる． 
 
(3) 分子動力学 
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動をするうえでエントリーシートの添削や，アドバイスなどをいただき，無事
に就職を迎えることができます．ありがとうございました． 
 また研究室の同期の眞保くん，鈴木君とは研究，就職活動を一緒に乗り越え，
お世話になることもあり，迷惑をかけることもあり，様々なことがありました
が 3 年間ありがとうございました．また研究室の後輩の小田部君，日野君，山
田君，風野君，杉山君，安永君，柳川君とは遊んだ，たくさんの楽しい記憶が
残っています．また機会があれば飲みにでも行きましょう．今までありがとう
ございました． 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
